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背景と目的 
Cr を含有する酸化物固溶体は天然にも多く存在するが、これらの固溶体中における Cr イオン
の存在形態は必ずしも明らかにされていない。天然に存在する酸化物固溶体の多くは、ガラス成













では、熱処理条件の異なるγ-Ca2SiO4+Cr固溶体試料の作製を行い、SPring-8 を利用した XAFS 分
光測定により Cr-K吸収端近傍の XANESスペクトルを測定し、第一原理バンド計算により構造モ




により Cr-K吸収端近傍の XANESスペクトルを測定した。得られた XANES スペクトルを再現す
るために構造モデルを構築し、Materials Studioの CASTEP により全電子エネルギーと内殻励起ス
ペクトルの計算を行い、実験から得られた XANES スペクトルと比較することにより、Dicalcium 
silicateへ固溶した Crの電子状態や配位状態に対する精密な評価を行った。 
結果と考察 
γ-Ca2SiO4における Crイオンの固溶位置や価数、γ-Ca2SiO4に生成する欠陥など Cr イオン





とγ-Ca2SiO4の Si 位置への Cr 置換固溶した構造モデルの XANES スペクトル比較を示す。こ





図１ γ-Ca2SiO4+Cr 固溶体の Cr-K 吸収端近傍の XANES スペ
クトルの実測値(a)と構造モデルの第一原理計算から求めた
XANESスペクトル(b)の比較 
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